







































? IC Initial Conditions  e.g. initial concentrations
? CV Control Variables e.g. dosing rate, temperature
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( ), 0.025opt 0 dosf c c =[ ]
                                               
IC : 0  1  0  0  0  0
A B C D I S
0c = [ ]
                                                        
NCV : 2  0  0  0  0  0














                                                         
NCV : 2  0  0  0  0  0
A B C D I S
dosc =
[ ]
                                               
IC : 0  1  0  0  0  0
A B C D I S
0c =
( )0 max0.3,   0.6  1endV V V= = =
( ) ( )max, 0.025  1opt 0 dosf c c f= =







( )15%, 15% ?opt 0 dosf c c− + =[ ]
                                                                        
IC : 15% 0  0.85  0  0  0  0
A B C D I S
0c − = [ ]
                                                                                  
NCV : 15% 2.30  0  0  0  0  0






























































Process Fault Detection (PFD)
or Process Upset Detection
( ), 0.025opt 0 dosf c c =[ ]
                                               
IC : 0  1  0  0  0  0
A B C D I S
0c =
                                                                            
, NCV : 2  0  0  0     0
A B C D I S
dos dos Ic I c⎡ ⎤+ = ⎣ ⎦
‐ 15 ‐
SSQ and Standard deviation of the residuals 
as Process Fault indicators
Spectroscopy Calorimetry
With fault 
(cdos,I=0.5)
With fault 
(cdos,I=0.5)
Without fault
Without fault
With fault 
(cdos,I=0.5)
With fault 
(cdos,I=0.5)
Without fault
Without fault
ssq
σresiduals
‐ 16 ‐
SVT (benchmark: spectrum of C)
Known absorptivity spectra (in eigen‐space)
as Process Fault indicators
PVEA
Without fault
With fault
σp/p ≤ 0.7%
Without fault With fault (cdos,I=0.1)
PVEA at tend
96.62%69.82%Spectrum of D
97.57%78.33%Spectrum of C
99.47%98.50%Spectrum of B
98.68%85.51%Spectrum of A
Without faultWith fault
Spectrum 
selected 
for PFD
‐ 17 ‐
Known reaction enthalpies
as Process Fault indicator
Without fault Without fault
With fault
cdos,I=0.5 With fault
cdos,I=0.5
ΔHr,1 ΔHr,2
‐ 18 ‐
Process Fault Detection
? Spectroscopy and calorimetry can be used to detect 
Process Faults
? The best process fault indicators are generally the 
ones based on a priori information, i.e. the 
absorptivity spectra and the reaction enthalpies
‐ 19 ‐
Conclusion
? The capabilities of online KHM have been 
demonstrated by:
? Optimisation of the Initial Conditions (IC) 
and Non‐Controlled Variables (NCV)
? Subsequent optimisation of the Control Variables (CV)
? And constant Detection of possible Process Faults (PFD) 
? Next, online KHM will be applied on experimental data for a 
simple chemical system.
‐ 20 ‐
Thank you for 
your attention
